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Introdução  
Produtos naturais com alguma característica 
biológica relevante devem ter sua estrutura química 
determinada de forma correta, inclusive a 
esteroquímica, antes de servirem à variadas 
aplicações. É o caso da acremofuranona B, um 
sesquiterpeno isolado do fungo marinho 
Acremonium sp., que pode apresentar efeitos anti-
inflamatórios, já que é derivada da ascofuranona. A 
incerteza estereoquímica da acremofuranona B é 
localizada em uma ligação dupla posicionada em 
C-8 com C-17, referente à configuração da 
estrutura no sistema (E)-(Z)(1).  
 
 
Figura 1. Molécula Acremofuranona B. 
 
Para a atribuição de estruturas, foram necessárias 
ferramentas de química computacional, 
empregando um conjunto de deslocamentos da 
ressonância magnética nuclear (RMN) 
experimentais e valores calculados por métodos de 
química quântica computacional, com uso da teoria 
da densidade funcional (DFT)(2). As moléculas 
candidatas de acremofuranona B foram então 
avaliadas para a correspondência entre ela e a 
molécula do produto natural, por diferentes 
abordagens(3). 
 
Resultados e discussão 
Os resultados obtidos pelos cálculos 
computacionais foram tratados por métodos 
estatísticos de MAD e RMSE e de DP4+. 
Os valores de MAD e RMSE para 13C foram 
inferiores a 10 para todos os níveis de teoria para a 
conformação E, o que indica que apresentam 
valores de energia baixos e, portanto, os apontam 
como mais prováveis para a conformação da 
acremofuranona B. Já na configuração Z, todos os 
níveis de teoria apresentaram MAD ou RMSE, ou 
ambos, superiores a 10. 
Quanto aos dados de MAD e RMSE para 1H, 
apenas dois níveis de teoria, na conformação E, 
tiveram resultados superiores a 4, indicando 
resultados favoráveis na maioria dos níveis de 
teoria e em ambas as configurações E e Z. 
O método de DP4+, para os níveis de teoria 
selecionados, demonstrou que há maior 
probabilidade da molécula apresentar configuração 
estereoquímica E, visto que os valores para o nível 
de teoria B3LYP alcançam 100% de probabilidade 
para ambas solvatações. 
 
Tabela 1. Probabilidade de DP4+.   
NÍVEIS DE 
TEORIA 
SOLVATAÇÃO E (%) Z (%) 







Os métodos estatísticos de MAD e RMSE e de 
DP4+ aplicados sugerem que a ligação dupla entre 
os carbonos C-8 e C-17 tem configuração E, 
resolvendo portanto a incerteza na estereoquímica 
da molécula da acremofuranona B. 
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